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RESUMO

O uso da simulagdo molecular computadorizada é uma forma de se automatizar e tornar muito mais precisos
processos entre moléculas que antes eram feitos in vitro e, por isso, tomavam massivo tempo de trabalho e
possuiam uma acurdcia relativa inferior. Possuindo esse contexto em mente, justifica-se o desenvolvimento
de softwares capazes de realizar automaticamente tarefas de simulagdo por meio de técnicas avancadas em
computacdo. Nesse sentido, para a presente pesquisa, foram produzidos videos de fins didaticos para que se
pudesse explorar e informar as técnicas mais utilizadas na pratica in silico desse tipo de simulagdo. Além
disso, artigos também foram redigidos com base num amplo exame de literatura. Por fim, foram identificadas
diversas dificuldades de pesquisa nesse campo, tendo em vista o material precario e de detalhes muito
reduzidos para consulta. Apreende-se, portanto, que ha muito mais a se pesquisar e se aprofundar para
atender categoricamente aos objetivos do trabalho.
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INTRODUCAO

Tendo em vista que os primeiros métodos de encaixe molecular eram feitos mecanicamente, numa demora
inconveniente para a sequéncia da pesquisa cientifica, meios computadorizados surgiram para automatizar e
reduzir o tempo de resultado dessas simulagées. Sob tal perspectiva, esses modernos recursos entrelagam-se
as areas de bioquimica e computagao e sdo de extrema importancia para analises mais contundentes nas
investigagoes desse campo. Além disso, por se tratarem de ferramentas relativamente novas, necessitam de
mais estudos e produgbes académicas para serem plenamente conhecidas e acuradamente exploradas.

Desse modo, técnicas e softwares sdo utilizados em busca das experiéncias in silico mais realistas
disponiveis, tornando-se gradativamente aliados na producao e pesquisa de alternativas ecoldgicas ao
combustivel comum. Destaca-se, assim, o processo de desenvolvimento de biolubrificantes, capaz de em
muito se beneficiar do sistematico ensaio promovido pelas simulagdes moleculares computacionais.

Nesse sentido, foram dados importantes passos para esse estudo, principalmente a partir das experiéncias

adquiridas com cada ferramenta de software utilizada durante o periodo deste trabalho.

METODOLOGIA

Dois tutoriais em video foram publicados no site YouTube.com acerca das etapas necessérias para a
realizagdo de uma docagem molecular genérica, a fim de que pudessem ser utilizados pelos outros
participantes do grupo de pesquisa como ponto de partida para iniciarem no estudo desse assunto. Os
dispositivos computacionais necessarios para a realizacdo dessa atividade foram: para a captura de tela,
Open Broadcaster Software®; para o desenho de estruturas quimicas, Chem3D 16.0; para a visualizacdo das
moléculas, BIOVIA Discovery Studio Visualizer; para os célculos de ligacao das moléculas, UCSF Chimera
1.15 e AutoDock Vina; para a edi¢do audiovisual, Wondershare Filmora 9.

Além disso, os artigos produzidos “Taguchi design-assisted co-immobilization of lipase A and B from Candida
antarctica onto chitosan: Characterization, kinetic resolution application, and docking studies” e “A
Comprehensive Review on the Use of Metal-Organic Frameworks (MOFs) Coupled with Enzymes as

Biosensors” foram escritos a partir de uma vasta revisdo bibliogréafica dos assuntos tratados.

RESULTADOS E DISCUSSAOQO

Video “Introducao - Ferramentas importantes para o docking molecular” publicado no YouTube
(https://youtu.be/TLNiBGx1OBI).

Video “Como fazer um docking molecular” transmitido no YouTube (https://youtu.be/w2cVGoKoohs).

Os tutoriais tiveram mais de sessenta visualizagdes ao todo.

As colaboragdes feitas em cada artigo foram realizadas por meio da revisdo bibliografica de varios outros
textos.

O aperfeicoamento do manuseio de cada software empregado no trabalho também muito deve ser levado em
consideragao.

Foi também revisado o artigo “Taguchi design-assisted co-immobilization of lipase A and B from Candida
antarctica onto chitosan: Characterization, kinetic resolution application, and docking studies” para que
pudesse ser publicado no jornal cientifico Chemical Engineering Research and Design.

Além disso, produziu-se parte do artigo “A Comprehensive Review on the Use of Metal-Organic Frameworks

(MOFs) Coupled with Enzymes as Biosensors” depois disponibilizado pela revista Electrochem.
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CONCLUSOES

A execucdo de alguns programas ndo se deram como o esperado, nao tendo sido possivel replicar etapas
finais do processo de simulacao molecular.

Isso se deve principalmente a omissao de detalhamentos dos procedimentos empregados na maioria dos
textos académicos estudados.

Além disso, quando se tentou apreendé-los por meios alternativos na internet, foram encontrados materiais
muito fragmentados e contendo contradicdes entre si.

Ainda nesse contexto, as atualizagdes de alguns programas também dificultaram o andamento das
investigagdes, tendo em vista que apresentaram recursos diferentes dos pesquisados em tutoriais.

Sendo assim, mesmo com todas essas dificuldades, o mais desafiador foi lidar com tarefas que nao sao
especificamente exercitadas ou sao pouco exploradas ao longo do curso de Engenharia de Computacao,
forcando o aluno a ir bem mais adiante em busca do conhecimento necessario para a pesquisa.

Portanto, pode-se dizer que o uso de simulagdo de dinamica molecular na produgao de ésteres etilicos pela
alcoodlise de 6leo de frango residual deve ser ainda muito aperfeicoado para que se possa alcancar esse

objetivo fim do trabalho.
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